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で self-consistentに計算 したo現在まだ完全には self-consistentな解 は得 られていない
が,現時点での傾向を以下に示す｡
5層のNi(100)面については, d-bandの巾は約 7eVで表面層では 5.5eVになっ
ている.2層,3層のLDOSはbulk的になって似かよっているoまた寺倉の結果や




ら, self-consistencyの悪さや relaxationを取 り組んでいないこと等の影響も考えられ,
今後計算する予定であるOまた, exchangesplittingは約 0.4eVである.
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の Screeningが重要になり, relaxationshiftや peakの Asymmetryとして現われる｡





ここで, γは holeの寿命によるrf]･6- (Ek),nag-ek･自由電子ではαはphaseshift












その sidepeakに intrinsicな surfaceplasmanが発見された Bradshaw らのAl(111)
面に吸着 した01s COreの mainpeakに明らかに Asymmetryが見られて)いずれそのよ
うな解析が進む ものと思われる｡
relaxationshiftを議論 した LangとWnliamsの計算によれば,終状態では corehole
の Screeningは吸着子の空いている最低エネルギー準位-金属から電子が移動する描像
で近似 されることが示されている(Na,Si.Cl)0
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IC)と0- 0の不整合相の間の柏転秩 不整合･整合 (incommensurate-commensurate,
IC-C) 相転移について - の現状 を話 したO
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